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 スコ校の Peter A. Kollman教授らを中心に開発された、タンパク質、核酸、有機
分子などの生体分子を主な対象とした分子動力学シミュレーション・プログラム
である。分子動力学シミュレーションの際必要なタンパク質の構造データは、
Protein Dat  Bank（PDB）から入手する。PDBは米国 Research Collaboratory for












第 ３ 章  「 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る Green Fluorescent Protein 
(GFP)-Si基板間相互作用の解析」では、実験及び計算が容易な GFPと Si基板間
の相互作用について分子動力学シミュレーションを実行し、Si基板上における
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